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用できる酸素及び金属の軌道の数 NO と NM を
含んでいるからである。金属のバンド構造は
多くのバルク金属に対しては既知である。従

















「Generalized Charge Neutrality Level」
は高エネルギー側に位置するのに対し、Auの




























「Generalized Charge Neutrality Level」
の概念は、金属のバンド構造や界面構造の情
報も取り込むことができる。さらに、
















































































らかにした。一方、(2)の Au は d 軌道が既に
占有であるため、Al は d 軌道がないため有効
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